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子帯上端（VBM）は、従来の酸化物やオキシハライド BiOX (X = Cl, Br) と比べて大き






そこで本研究では、Bi4NbO8Clと同型の Sillen-Aurivillius型構造を有する Bi4MO8X (M 




と同様に、いずれの Bi4MO8X も価電子帯上端（VBM）は主に O-2p 軌道によって占め
られており、これらの VBMは従来の酸化物やオキシハライドと比べて大きく負側に位
置していることが明らかになった。さらに Bi4MO8X は共通して、ペロブスカイト側に
位置する Bi-6sが O-2p軌道と強く相互作用する傾向が見られていた。この VBMが押し
上げられる現象は、Bi-6s軌道が O-2p軌道と相互作用する Revised Lone Pair (RLP) モデ
ルによって解釈することができ、本系においても、RLPモデルに基づく相互作用により、
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